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Motivacao

m Proteinas sd&o parte fundamental dos
organismos vivos. Elas compde nossos
tecidos, bem como enzimas e anticorpos.

m Descobrir suas estruturas tridimensionais
ajuda a descobrir mais sobre elas.

m Sequenciamento é barato, mas cristalografia
é cara.
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Conceitos Bioldgicos

m Residuos (Aminoacidos)

Estruturas priméria, secunddria, tercidria
e quaterndria

Contatos

m Short, Medium e Long—-Range

Mapas de Contatos Residuo—-Residuo
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Estruturas

(a) Primary structure Chain of amino acids

Alpha-helix

Heme units

(c) Tertiary structure

(d) Quaternary structure  Hemoglobin
(globular protein)
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Mapa de Contato
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Revisdo Bibliogréafica

m Redes Neurais (1990 até 2001) [FC99] [Far+01]
m Support Vector Machines (2007) [CBO7]

B Random Forests (2011) [YF11]

m Boosting (2012) [EC12]

m Deep Learning (desde 2012) [DNB12]
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Features

m Globais: contagem de aminodcidos.

m Contatos: tipo, propensao, acessibilidade
de solvente e pontos isoelétricos.

m Janelas dos contatos: estruturas
secunddrias, acessibilidade e médias de
pontos isoelétricos.

m Entre os contatos: tamanho do intervalo,
distribuicdo de estruturas secundéarias,
tripeptideos e informag¢des do residuo
central.
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Trabalho Desenvolvido

Conjunto ndo redundante de proteinas.

Algoritmo para extragao de features.
m Implementacdo em Python de Random Forests.

m Acurdcia long-range comparavel a resultados
de artigo.
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Resultados Parciais I

B Treinamento com 1490 proteinas, validacéo
com 329

m Floresta com 1500 &rvores, profundidade
maxima 21

m Balanceamento artificial com o dobro de
negative samples

B Treinamos um modelo por disténcia
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Resultados Parciais II
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Préoximos Passos

m Explorar conjuntos de dados maiores.

m Features da literatura podem ser
melhoradas.

m Encontrar modelos adequados para os dados.
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